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Работа посвящена моделированию взаимодейст-
вия двух чистых металлов в условиях сдвигового 
нагружения. Показано, что структура граничного 
слоя, получаемая в ходе сдвиговой деформации, 
определяется условиями нагружения и материалами 
контактирующей пары. 
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The paper is devoted to modeling the interaction 
between two pure metals under shear loading. The 
structure of the boundary layer obtained during the 
shear deformation is determined by conditions of 
loading and the contacting pair. 
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Известно, что контактное взаимодействие крис-
таллических материалов приводит к микрострук-
турным изменениям вблизи границы, вызванным 
пластической деформацией, нанокристаллизацией и 
аморфизацией, фрикционным нагревом, механиче-
ским перемешиванием и др. Ситуация осложняется 
тем, что эти явления связаны между собой и могут 
влиять друг на друга. Это обусловливает значитель-
ный интерес развития, в том числе вычислительных 
методов для изучения и анализа процессов, проте-
кающих в поверхностных слоях твердого тела [1, 2]. 
Цель настоящей работы – изучение особенностей 
развития процессов деформации и разрушения тон-
ких поверхностных слоев, реализуемых в условиях 
фрикционного контакта на наноскопическом мас-
штабе.  

Для расчетов в рамках метода молекулярной ди-
намики был использован программный пакет 
LAMMPS [3]. Первоначально рассматривался 
фрикционный контакт монокристаллов Cu и Al, 
атомные решетки которых были ориентированы 
так, что оси X, Y и Z соответствовали кристалло-
графическим направлениям [100], [010] и [001] для 
кристаллита алюминия (рис. 1а). В одних расчетах 
кристаллит меди был ориентирован так, что оси X, 
Y и Z совпадали с направлениями [130], [–310] 
и [001], в других он был сонаправлен с атомной ре-
шеткой кристаллита алюминия. Моделировалось 
относительное проскальзывание со скоростью 
20 м/с вдоль оси X. Взаимодействие между атомами 
описывалось в рамках метода погруженного атома. 
Выбор потенциала обусловлен возможностью 
с достаточно высокой степенью точности описы-
вать упругие и поверхностные свойства, а также 
энергетические параметры дефектов данной систе-
мы. Уравнения движения интегрировались с шагом 

по времени Δt = 0,001 пс. Полное число атомов пре-
вышало 200000. В направлении осей X и Y модели-
ровались периодические граничные условия, 
а в направлении Z нагрузка не задавалась. В расче-
тах менялись условия нагружения и угол отно-
сительной разориентировки атомных плоскостей 
в области контакта. Кроме того, путем варьирова-
ния профиля контактирующих поверхностей меня-
лись условия сопряжения, реализуемые на контакте. 

Согласно результатам исследования особенно-
сти поведения кристаллических материалов сильно 
зависят от условий, реализуемых на контакте. 
В частности, в области контакта могут наблюдаться 
эффекты, связанные с нарушением кристаллическо-
го порядка взаимодействующих материалов. Это 
сопровождается формированием слоя, в котором 
протекает взаимная диффузия атомов, принадлежа-
щих обоим кристаллитам (рис. 1б). Учет атомной 
структуры взаимодействующих материалов позво-
ляет выявить некоторые особенности поведения 
кристаллических материалов при их взаимодейст-
вии. В частности, в процессе такого взаимодействия 
возможно формирование разориентированной на-
ноблочной структуры в области интерфейса, что 
хорошо видно на рисунке 1в. Следует отметить, что 
формирование блоковой структуры отмечается экс-
периментально вблизи поверхности в условиях три-
бологического контакта. 

Очевидно, что интенсивные сдвиговые дефор-
мации, реализуемые в условиях контактного взаи-
модействия, могут приводить к существенному ра-
зогреву материала вблизи поверхности. Поэтому 
было исследовано влияние термофрикционного 
воздействия на изменение физико-механических 
свойств и структуры поверхностных слоев контак-
тирующих кристаллитов. Моделировалось взаимо-
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действие модельных материалов со свойствами Cu 
и Ag, атомные решетки которых были ориентирова-
ны так, что оси X Y и Z соответствовали кристалло-
графическим направлениям [100], [010] и [001] для 
кристаллита меди и направлениям [120], [–210] и 
[001] – для кристалла серебра (рис. 2а). При этом 
рассматривались два варианта нагружения. В пер-
вом случае вся энергия, переданная системе за счет 
внешней сдвиговой деформации, перераспределя-
лась внутри моделируемой пары. Во втором случае 

со стороны нагружаемых областей моделировался 
специальный слой атомов, в пределах которого до-
полнительно задавалась диссипация кинетической 
энергии, тем самым имитировался отвод тепла из 
области контакта во внутренние слои протяженных 
контактирующих материалов. Таким образом, пер-
вый вариант соответствует взаимодействию двух 
тонких пленок, а второй вариант можно рассматри-
вать как локальный контакт двух объемных кри-
сталлических материалов. 

  

                
а)    б)    в) 

Рис. 1. а – исходная структура взаимодействующих кристаллитов; б и в – структура моделируемых кристаллитов  
после 500 пс, отличающихся исходной взаимной ориентацией кристаллических решеток 

 

                                  
 

а) б)  в) 

Рис. 2. Структура моделируемых кристаллитов: а – исходная; б – конечная для варианта без отвода тепла;  
в – конечная для варианта с отводом тепла 

 
Согласно полученным результатам поведение ма-

териалов в области контакта для рассматриваемых 
вариантов заметно отличается. В случае взаимодей-
ствия двух кристаллических тонких пленок произо-
шел разогрев области контакта с достижением тем-
пературы плавления медного кристаллита (рис. 2б). 

При этом более тугоплавкий материал сохранил кри-
сталлическую структуру. Характерно, что относи-
тельное проскальзывание взаимодействующих мате-
риалов сопровождается перемешиванием атомов 
в зоне контакта с ярко выраженным градиентным 
характером внедрения атомов Ag в кристаллит меди 
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практически на всю глубину моделируемого фраг-
мента. В случае моделирования контакта с отводом 
тепла происходит сохранение кристаллических ре-
шеток обоих взаимодействующих материалов при 
тех же прочих условиях нагружения, что и в первом 
варианте. При этом зона перемешивания атомов обо-
их веществ локализуется вблизи области контакта, 
а распределение атомов в области интерфейса носит 
равномерный характер (рис. 2в). 

Несмотря на отмеченное разнообразие результа-
тов компьютерного моделирования, полученных 
в рамках молекулярно-динамического исследова-
ния, во всех рассмотренных случаях можно отме-
тить, что происходит формирование интерфейсного 

слоя, имеющего отличный состав и строение от 
структуры в объеме материала. Особенности данно-
го слоя отмечались и ранее, но на другом масштаб-
ном уровне. Формирование интерфейсного слоя на 
атомном уровне меняет свойства поверхности взаи-
модействующих материалов, понижает энергетиче-
ские барьеры формирования новых (в том числе 
метастабильных) фаз и инициирования химических 
реакций. Результаты настоящих исследований мо-
гут быть использованы для понимания процессов, 
определяющих прочностные свойства интерфейсно-
го слоя в материалах с покрытиями, а также для 
контроля свойств поверхностного слоя в контакт-
ных задачах. 
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